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電 子計算機 の プ ロ グ ラ ミ ン グに関する研究 E 
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We obtained the programs which 訂e used in the calculation of Linear Combined Atomic Orbita 
SelfConsistent Field Mol配ular Orbi凶 Method ( LCAO SCF MO's Method ) for molecular and 
'3.tomic problems 
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1) 初期値
2) 作業番地
3) プ リ ン ト
4) 四行四列 の指示
5) Gpqrs x b x b 
6) H + G →L 
7) 行列 の変換
8) 5-1  x L 
9) 行列 の変換
10) 精度
1 1) Ja∞bi 法
12) 大小判別
13) 規格化
分子原子 の問題に対 し て LCAO SCF MO 法が よ く
用 い ら れ る の で こ れにつ い て の電子計算機に かけ る
プ ロ グ ラ ム を つ く っ た。
1 LCAO SCF MO法の概要
LCAO SCF MO 法では 分子軌道蚕数 〆i を 次 の よ
う に展開す る 。
〆i = ..1'Aip Xp … ・ … ・ . . . ・ H ・ . . . ・ H ・ . . . . . ・ H ・ . (。
こ こ では Xp は 51ate 型の原子軌道遜数で， i は分
子軌道 の種類分け を ， Aip は係数を表わす。
分子軌道亙数が相互に直交性を保つ条件は次 の よ
う に守 る 。
j 仰T = 戸凶附 = 5ij 信)
こ こ に S問 は重な り の積分で次 の よ う に 定 義 す
る 。
S問 = 記q = f 為X仲 。}
電子 2 個づ、つで、満た さ れた n 個の軌道亙数で構成
さ れ て い る 閉殻配置 の 全波動亙数 は 次 の よ う な 形
を も っ て い る と す る 。
(〆læ)一(仇β〕ーC9f2æ)一" ' C9f Nβ:)-
(11 = 1 1 2 2 2 2 
v記了C9fl 四〕一(〆1β)一C9f2æ)一. . ・ (内β〉一
|仏)
2N 2N 2N 2N 
(〆læ)-C仇β〕ーC9f2æ)一… 〈向β〉ー
こ こ で (〆læ) は (仇(l)æ(I)) の こ と であ る 。
こ の と き エ ネ ル ギ ー は次式で決定 さ れ る 。
E = f 面æ(1ld，. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (5) 
μ ， 唱
毘 = ..1' H + 土e2 ..1' �-�- . . . ・ H ・ . .… …(6)
μ 2 μキv Tμu 
た だ し Hμ = -}�μ - ..1'ZajTaμ
で μ 番 目 の電子が核か ら ク ロ γ ヵ を う け て
運動す る と し た と き の ハ ミ ル ト ン 演 算 子
で， Taμ は綴 a と 電子 μ と の 距離であ る 。
最 も よ い LCAO MO〆i を う る た め に は変分法の原
理で基底状態 の エ ネ ル ギ ー が極小値を と る よ う にす
る こ と であ ろ う 。 こ の結果は次 の よ う に な る 。
(H + G)Ai = LAi = eiAi . . . ・ H ・ . . …… . . ， ・ H ・ . . . . (7)
こ こ でベ ク ト ノレAi は i 番 目 の分子軌道盃数の係数を
表わす。 又
胸 部q = f XpHXqd，. 切)
こ こ で
Gpq =Gpq= .sAirGprqtA;t . . . ・ H ・ . . . . . . ・ H ・ . (9)
ここで Gprqt = 2]prqt - ]prtq 
J附 =担守山ァμU
かく し て(竹を解くこと に よ っ て εi Ai を決定 し 固有
値 と 波動盃数を求め ること ができ る が L の 中にAi
が G を通 し て ふく ま れ て いる か ら 自 己無撞着の手伝し
2. 行列要素の{回数 と 番地の計算
番地 〔正方行列〕
o 1 2 1 4 1 6 I 8 
10 1 12 \ 14 1 16 \ 18 
20 1 22 1 24 \ 26 \ 28 
30 I . . . . . . I . . . . . - ! - . . . . . I  38 
ω I . . . . . - ! - . . . . + . . . . . \ 必
n = 5 と し て上記迂 ⑤@の番地計算
2n- 2= 10 - 2 = 8  
2n2 = 2  x 5 x 5 - 2 = 50 - 2 = 48 
2n2 - 2n = 50- 10 = 40 
個数の計算
n2 = 5  x 5 = 25 
番地
� . . I-
2 . : 4J_ 
12 竺 16 空 I_
m 22 ， 24 26 28J 
n = 5 と し て最終番地の計算
nCn+ 1) ー 2 = 5 x 6 - 2 = 30- 2 = 28
個数 の計算j (n + 伽 =き x b x 5 = 15
一川
山
川一山
4mvm
一
辺町品目
一
回日刊
。o
u一
四
3一
日ω伺
n= 3 と し て最終番地の計算
2n2 x {-nCn + 1) 日 + 日
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が必要に な る 。 つ まり最初にんを仮定 し ， それ よ り
G を求め て L を知 る 。 それか ら(7)を解 いてei ん を求
め ， 最初に仮定 したん と 比較 し て み る 。 この時一般
的に は一致 し な いのでここで、得 られたん を 用 い て
再び L を求め(7)に よりei Ai を計算す る 。 そし てん
が一致す る までくり返す。
2�'-2) 
I 1 1 2 \ 3 1 4 1 5 
6 \ 7 1 8 1 9 1 10 
Ufl2-
丙丙G-
16 1 17 1 18 1 19 \ 20 
21 1 22 \ 23 \ 24 1 25 
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= 81 + 27 - 2 = 106 
こ れか ら 番地 が +n3- 2 を g で表わす。
3. 行列要素の個数 と 作業番地の 関係
正方行列におい て
対角線部分の偶数を n 個 と し
非対角線部分の偲数はトー か n→d と お く 。
こ の と き
行列要素 の個数は nl +nl + n と な り
作業番地は nl 十nl+nl+nl 十 n + n と な る 。
それで
三角行列におけ る 作業番地は対角線部分の
n + n と 非対角線部分の nl +nl の和 と な る 。
一一→n +u「 l -
上記の行列の と き は
作業番地は nl +nl+nl+nl + n + n +nl + nl + 吋 + nl+n+n と な る 。
以土の作業帯地 よ り 2 を 引 し 、た数を最終番地 と す る 。
4. programming の手}I震
1) 初期値の計算 Cn =  
2 )  作業番地の確保 〔解説) Cvl. 
3) プ リ ン ト の subroutine CP， 
4) プ リ ン ト を 四行四列にす る subroutine Cq， 
5) 厳気 テ ー プ利用 プ ロ グ ラ ム Cm， 
6〉 「匂qri x b ×
7) I H+G→Lの計算 Cm2， 
め 1 z l� 叫 |\ を 1
9) S-l x Lの計算 Cm4， 
10) 正方?列を三角行列に変換 Cm5， 
1 1) 精度 Cm9， 
12) lacobi 法に よ る 計算 Cm6， 
13) 固有ベ ク ト ノレ の大小判別 (m7， 
14) 固有ベ ク ト ノレ の規格化 Cm8， 
1 ) 初期値の計算
Cn = ) 
rm. r4 + 130勺
anm. r7*) 
vm. r4 + 130勺
clmn. 1*) 
行列 の次数を決定す る
つdm ff\ 万γノ配
n 、
n + 1  I 
n(n + 1) I 
tn (n 十 1) ) 
一 、 f
寄島
umn. r4 + 131勺
(n2=nl +nl +n+n- 2) 
(n3=nl +nl + nl +nl +n+n- 2) 
rm. r4 + 130*) 
am. r7勺
vm. r4 + 130*) 
clm. 48*) 
vm. r4 + 130*) 
clm. 48*) 
vm. r4 + 130勺
clm. 48*) 
amn. r7*) 
細n. r7*) 
tm. r4 + 110*) 
e *) 
2) 作業番地の確保
(rl; 
(d， • n + n ! ) 
(a， . n1 +nl ! ) 
(b， . nl +nl + nl + nI +n + n  ! ) 
(c， 書 0 . 707106781 1865) 1 ) 
(vl， . nl + nl + n + n  ! ) 
(f， . nl +nl +nl +nl + n十n ! )
(比 . nl +nl + n+n  ! ) 
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E の計算
d を先頭 と す る 作業番地の確保
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working と し て 祷地 の確保
解 説
① 最初に b + nl +nl +nl +nl + n + n ! の 内容 と し て単位行列を と る 。 変化す る 。
② f + .e + 2 ! の 内容は Gpqrs であ る 。 不変
③ G=Gpqrs X b X b の計算を行い， 結果を vl +nl +nl + n + n ! に入れ る 。
@ H の 内容は h +nl +nl + n+ n ! と し て不変であ る 。
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⑤ H + G→h 行列 と vl 行列 の和を v1 + n1 十 n1 + n + n ! に いれ る 。
⑥ Spq の デ ー タ を Z 十 n1 + n1 + n1 十n1 十 n 十 n ! に 入れ て お く 。 不変
⑦ 三角 行列 Z I ， � I' x l l ' と l ' を の形に 置 き か え る 。
こ の と き 行列は x + n1 + n1 + n1 十 日1 + n + n + n1 + n1 + n1 十 日1 十 n + n ! であ る 。
---
x 
z ③⑨ | よ り S - l x v1 を 計一知 ズ| ; f 1 1 Z \ iこ 配列す る
| 三 ! の 右正 問 ! 日
非対角線部分を a 十 n1 + n1 ! と す る 。
⑬ 固有値 と 回布 ベ ク ト ノレを 同時 に 求 め る た め に Jacobi 法を用 い る 。
⑬ 固有 ベ ク ト ノレ の大小を 判日りす る 。
⑫ 国有 ベ ク ト ノレ の 規格化を行な う 。
3) プ リ ン ト の subroutine r. 06) 
(p， t. 09 ← 2) 
(09 = r4-4) r. 09) 
(S; Omn. 2) an. 09 + 2) 
。mn. 2) kn. 呂 + 5)
。mn. 8) r. 09 + 2) 
kn. 日 + 16) v. 05) 
Omn. 4) yl .  
jl .  s+ 16) zk. s-7) 
(08; Omn. 56) r. 09) 
Omn. 57) d. 09 + 2) 
Omn. 48) j1 . 日 + 9)
Omn. 33) t. 09) 
Omn. 53) an. 07) 
Omn. 60) k .  s + 5) 
Omn. 44) r. 09) 
Omn' 35) v. 05) 
Omn. 45) yl .  
+ 2048) + 10) + 100) znk. s - 6) 
Omn. 34) r. 09) 
yn. 08) む1. 日 十 1)
。mn. 39) sln. 
bk. 2048) Rln. r 十 29)
slmn. 12) amn. 08 十 10)
km. r + 77) tn. s 十 1)
slm. 12) cmn. 
t . 09) tlm. 09) 
an. 07) xk. s 十 12)
kn. s + 16) jmm. 〕
1 37 
rm. 08 十 1 1) am. 08 十 12)
jl. s 十 3) ]mm. 08 + 9) 
rm. 05) vm. 05) 
51m.  28) 51m. 28) 
znk. 5 - 2) znk. 5 - 8) 
tlm. 09 十 2) Omn. 4) 
rm. 08 + 1 1) bi . 〉
5lmn. 1) jli . 1)  
dlm. 09 + 2) ? (07 ，  十 67 10886) + 67 15389) 
am. r7) (06‘ g) 十 2049)
bk. (05， i) + 2052) 
alm.  09) [05�09J 
klm. 日 + 2) e ' *) 
j l .  5 + 6) 4) プ リ ン ト を 四行四 列 に す る subroutine
blk. 1) (q， Xl. s 十 14)
pmn. r6) bnj・ ) 
rm. 08 + 1 1) ]e. 5 + 6) 
dm. 08 十 12) r] . 
a江1. r7) p + 3) 
blenk. 2048) bk. 10) 
xk. 5 + 10) bi . 〕
]mm. zm. 5 + 5) 
jl . 日 + 7) bi . 3) 
V汀1. 08 + 1 1) Omn. 2) 
am. r + 20) Omn. 2) 
t口m. 5 + 2) 。mn. 8) 
ulmn 0.9) Xl. 5-6) 
]mn. zlj. 5 - 10) 
rlm .  09) jl .  
znk. 5 - 6) e. *) 
bk. ) 5) 磁気テ ー プ利用 プ ロ グ ラ ム
zmnk. 5 + 3) ema. 。〕
Omn. 40) Cm， bk. 0) 
jl .  5 + 4) bnj. n - l) 
Omn. 34) xnj. w5 + n ー 1)
xk. 5 + 1) xk. 〕
bnk. 〉 blk. n 十 日)
rm. r6) z]. 日 3)
qlnk . 〉 bk. z) 
bk . 2) xk. p6) 
X1. s 十 1 1) xk. p8) 
bni . 9) bk. 0) 
amn. 08 十 12) xk. p5) 
kn. 5 + 2) xk. pl0) 
ZI. 5 - 2) Cp3， bk .  。〕
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xk. p7) (p23， bj. 
(p4， ji . r2) p21)  
bk. pll)  (p24， blj. w9 - 2 + 256) 
bk. pll)  XJ. p25) 
r. p l l )  U . r2) 
(p5， bk. bk. w9) 
(p6， tk. 〕 ぐp25， bk 
zlk. s + 2) bmj. p22) 
jl. p9) XJ. p26) 
xk. p5) Jml1. tl 十 1)
(p7， bk. 〕 ]1 pl fiO) 
(p8， tk. (p2fi， bj. w8) 
blk. 日 + 11) bl1j. 254) 
xk. p7) 。Il1j. w9 十 254)
j l .  p4) q111 . 。)
(p9， b日1k. p6) bj. w8) 
b1k. 口 一ト n 十 2) JI1 . p1( 1 ) 
xk. p6) 1 . 。)
(plO， bk. 〉 Jml1. t l)  
bll1k. 2) jl .  ml)  
xk. p5) ? (pl l ，  2 ! )  
xk. plO) [pl �p26J 
bmk. p8) e *) 
blk. 2) 6) Gpqrs b x b の計算
xk. p8) (ml ，  bk. 254) 
bll1k. z 十 11 + 11) xk. p21) 
zlml1k. p3) xm. p23) 
xm. p22) bk. 111 + 11 - 1) 
xm. w8) bj . l1 - t ー 1)
bj. f 十 2) xJ . p13) 
(p21， bll1j. 256) 
bj. 111 +111 + 11 + 11ー 2 + v l )
xJ . p23) xJ . pI4.) 
zm11J .  p24) (p8， xk . p7) 
J1 .  r2) J11. p20) 
bk. w9) (pl ， bj . 日〕
bk. w9 + 254) xJ. p2) 
Jml1. t1  + 1) (pI 4， bj . 
JI. p1 60) x1mj. 
(p22， bj. w8) xJ . p9) 
bl1j. 254) xJ . plO) 
。Il1j. w9 十 254) xJ . p l l )  
1 .  。) bll1j . 2) 
Jml1 . tl )  xJ . pl 十 2)
bmj・ p22) (p2， bj . 。)
blj・ 2) XI1J . WS - l) 
五1. p22) bmi. 
bli. h) 
blnj . 
X] . p2) 
(p13， blnj . 0) 
zlmj . pl l) 
X1. p4) 
X1. p5) 
bi . n + n - 2) 
(p12， bk.nl + nl + nl + nl + n + n - 2) 
(p3， bj . 
xlm. 
(p5， r] .  
(p6， vk. 
a .  
t. 
blnk. 
zlnj ・
(p4， V1 . 
(p9， a .  
(pl0， t .  
zlni. 
jl .  
(pl l ， r .  
ela. 
)1 .  
bk. 
(p7，  bk.  
znk. 
JIlUl. 
qln. 
bj . 
)n. 
1. 
Jffin. 
jl. 
(p20， jl. 
(p21 ， bk. 
n + n - 2) 
w) 
0) 
w) 
w) 
2) 
p5) 
0) 
p3) 
p2) 
p7) 
p) 
10) 
p8) 
t1 + 1) 
0) 
w8) 
p161) 
0) 
t1) 
m2) 
b吋. nl + nl + nl +nl + n + n - 2) 
(p22， blnk. 
zmnk. 
X]. 
1ロlll.
J1. 
(p23. 
bj. 
254) 
p25) 
p24) 
t1 + 1) 
p160) 
〉
w8) 
139 
hnJ. 254) 
ilnj. w9 + 254) 
bmj. p23) 
blj. 2) 
X)・ p23) 
1. 0) 
j町lll. t1) 
(p24， bj . 
b叫し 256) 
(p25， blk. 256) 
blk. 256) 
rk. w9) 
tj .  H nl + nl +nl + nl + n + n - 2) 
zlj . p22) 
xk. p21) 
jl . p20) 
c7 H + G 一一→ L の計算図
h�:'b丈 凶
世a 11. 
(m2， bk. 〕
xk. p16) 
対{. p17) 
bk. 2) 
対王. p18) 
bnj . n2) 
(pI5， rj. h + n2) 
a) . vl + n2) 
t) . vl + n2) 
ela. p20) 
(p16， bk. 
znk. s 十 5)
Onm. p21) 
r)・ vl 十 n2)
bk. 3) 
xk. p16) 
)1 . p + 3) 
bk. 9) 
(pI7， bk. 
zlnk. p19) 
Omn. 8) 
bk .  
xk. p16) 
(pI8， bk. 
14ö 
xk. p17) 
blk. 2) 
泊(" p18) 
jl. 日 + 2)
(p19， xk. p17) 
(p20， zlj .  p15) 
j l .  m3) 
? (p21 ， 2 ! ) 
1ロ1. p21*) 
)8 
m2 
(p15�p21J 
e. 機〉.� .1� I I I� 脱 却 すム
I ";21咽3 + 怠
知π3-t 2・ 211l
(m3 . bj. x+n3 + n3 + 4 -n-n-n-n) 
XJ. p9) 
bi. n3) I x 行列の右半分へも っ て く る準備
(p14， bj. n +n� 2) 
n. ' 2) 
(p9， tj. 
bini. 2) 1 刊の左特叫zinj. s - 3) bni. p9) 
bl吋. n+n+n+n) 
XJ. p9) 
zml. p14) 
bi. n2) 
(p8， bk. n3 +n3 +2) 
xk. pl) 
bk. n+n) 
必L p2) 
(pl ， 同. 卜珂の対角線輔の準備XJ . p6) XJ. p3) 
blnj . n+n+n+n+2) 
XJ. pl) 
(p2， bk. 
blnk. 2) 
xk. p2) 
(pll ， n. vl) 
(p3， bj .  
tj . x) 
zlnk， 
jl . 
p4) 
p156) 
2) (p4， blni. 
(p12， ri. 
blnj . 
vl) 
2) 
(p5， tj .  X) 
XJ . p7) 
(p6， bj .  〕
blnj . 
XJ . 
jt. 
n 十 n 十 n 十 n)
p6) 
X) 
(p7， bj .  
zlnk. 
blni. 
p4) 
2) 
pl) 
(p156 ， ela. m4) 
om. p13) 
bk. 
xk. 
n3 + n3 + 4) 
q + l) 
bk. X 十 n3 + n3 十 2)
xk. q 十 3)
ji. q) 
jl. m4) 
? (p1 3 ，  2 ! ) 
im. p1 3*) 
m3 
Cpl�p14J 
e. *) 
9) S - l x Lの計算
(m4， 
s; bk. n3 + n3 + 4 - n - n - n - n) 
blk. x) 
xk. r + 45) 
xk. s + 2) 
bi. n + n + n + n - 2) 
ri. ) 
ti. 04) 
zlni. s - 2 
xlm. r4ー の
bi. n + n - 2) 
ri.  04) 
yn. ) 
an. r4 - 4) 
kn. s + 4) 
a. r4 - 4) 
t. r4- 4) 
i4i 
印 1iJ; 1J
Xl . r + lS) 
zlni . s - 7) 
bi. 
r. p 17) 
dし 04) 
t. r4 ー の
bi . n + n + n + n - 2) 
r. r4 - 4) 
Vl. 04) 
ti. 04) 
zlni. s - 2) 
xlm. r4 - 4) 
bi. n + n - 2) 
n. 04) 
yn. 〕
an. r4 - 4) 
kn. s + 4) 
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'-1. r4 - 4) kl. s + 3) 
t. r4 - 4) blnj . n + n + n + n) 
Xl. r + 18) jl. s - 3) 
zl凶. 9 - 7) XJ . 9 + 1) 
bi. 〉 blk. 
r. p17) 9k. pl0) 
di. 04) xk. p12) 
t. r4 - 4) blmnk. pll)  
bi. n + n + n + n - 2) zImk. p13) 
r. r4 - 4) bnj . n + n + n + n - 2) 
V1. 04) (plO ，  rj . 
ti. 04) (pl 1 ，  tlnj .  
zIni. s-3) (p12， tj .  
bi . n3 +n3 + 4 - n -n-n- n) zlj .  pl0) 
bli. x) (p13 ，  bmi. p9) 
Xl. 9 + 4) bI凶. x + n + n - 2) 
X1. 9 + 5) zlmi. p14) 
Xl. s + 6) bli . x + n + n) 
bmj. r + 18) bmj . p11) 
plmj .  blj . n + n + n + n) 
bj . n + n + n + n - 2) jI. p8) 
r] . (p14， eIa. m5) 
wnJ . 04) Om. p18) 
tj . bk. x + n + n + n + n - 2) 
zJ . s-3) xk. p16) 
blni . x) (p15， bnj . n+n- 2) 
zImi. 9 + 3) (p16， rj. 
blni. n + n + n +n) J1 . p) 
jl . r + 28) bk. 1 1) 
bj . n + n + n + n- 2) z!j .  9 - 3) 
rJ . 04) bmk. p16) 
tj . 日k. n + n + n + n) 
zlnj . 9 - 2) xk. p16) 
bl叫t. x) blnk. x+n3 + n3 + 4 + n + n + n + n- 2) 
zlmk. r + 51) zlmnk. p15) 
blnk. n + n + n + n) jI. m5) 
jl . r+ l) ? (P17 ， g. 
bi. x) 2049 
bj . x + n + n + n + n- 2) (p18， 2 ! 
(p8， bk. x + n + n + n + n - 2) 1m. p18*) 
氾. 9 + 3) m4 
xJ . pl l) (04， . n + n + n + n ! ) 
bj. n3 +n3 + 4 - n - n - n - n) (pl�p187õ4J 
(p9， rJ . 〉 e. ホ)
10) 正方行列 を三角行列 に変換
(m5， bi. n3 + n3 + n + n + n + n + 4) 
Xl， p2) 
n + n) 
p3) 
n2 - n - n) 
唱hu
X! . 
I 'D 
(p2， bj .  ) 
b凶1n昨 1
xj . p2) 
(p3， bk. ) 
b1nk. 2) 
xk. p3) 
(p6， rj . 
tk. 
zlnk. 
\ t J /
\ lノ
\ }ノ
x
d
d 
j1 . p8) 
(p7 ， b1nj .  2) 
rj . x) 
ti. a) 
2) -l n 唱b
zlnk. p7) 
jl. p2) 
(p8， e1a. m9) 
Om. p9) 
bk. n2 + 2) 
xk. q 十 1)
bk. d 十 日2)
xk. q + 3) 
ji .  q) 
jl .  m9) 
? (p9， 2 ! ) 
im. p9*) 
m5 
[p2 - p9] 
e. *) 
11) 精 度
(m9， qln. 2048) 
tm. w6) 
bi. n 十 n- 2)
(pl ，  ri. d) 
m k ーノ可ノ\ノーノーノ G626
6
1 
F
w
pw
w
p 
amn. 
n l k 
am. 
tn. 
(p2， zlni. 
bi . nl + nl) 
1 4当
以ミ認 空三
行の準備
。ノ\IU てつマもへ分部線A 可/々lJJ VAr 
\I11111ノ
非対 角線部分へ も っ て い く 。
阿川-rトト
(p3， ri. 
km. 
a) 
p4) 
w6) 
p4) 
w6) 
amn. 
1 Il k
a口1.
tn. w6) 
(p4， zlni . p3) 
rm. w6) 
5n. 2048 十 36)
tn. w6) 
Cpl�p4] 
12) Jacobi 法 に よ る 計算
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(m6， xm. w4) 
t. w) 
bk. 〉 v. w) 
xk. p50) a. c + 2) 
bk. p33) y. 
xk. p34) t. w2) 
bk. 〉 r. w1) 
討し p41) d. w2) 
bk. n + n - 2) t. w1) 
xk. c1) a. c + 2) 
xk. p31) a→ sn. 2048 + 1) 
blnk. 2) y. 
xk. p37) t. u) 
xk. c2) v. w) 
bi. n1 + n - 2) s. 2048 + 1) 
Xl. p40) 
t . w2) 
Xl. c3) 
r. w1) 
d. w2) 
Xl. p5) 1'. s + 3) 
Xl.  p6) (p7， r. 
bIni. n + n - 4) t. u) 
Xl.  p26) t. v) v = sinψ 
(p5， bi . bnk. n - 1) 
Xl. p20) bmj. c2) j = 2n - 4 
(p6， bj. 
bmi. c1) i = 2n - 2  
xJ. p21) 
(p1， rI . b) b 十 2n - 2
(c3， bk. 〉
t. w) ー一一令W
rk. a) 
v. u) 
p36) 
t. g) wcosψ←g 
km. if Acc = O p36へ と ぶ r)・ b) b + (2n - 4) 
amn. w6) t. wl) 一一→w1
kI .  s + 3) vn. v) 
xmn. w4) a. g) 
jl. c2) ti. b) - w1sinψ + wcosψ→b + 2n - 2 
xImk. a) r. w1) 
jI .  p36) 
v. u) 
(c2， bj. ) (2n - 4) 
t. g) 
rJ. d) 
r. w) 
tmn.p50) 
v. v) 
a\.Ak
g r-.2 ふ
h
49-94V
2 (c1， bj. ) (2n - 2) 
a. g) 
加j. d) tj. b) w1cosや +wsin
ψ→b + 2n - 4
km. p7) 
bIi .  n + n) 
dk.  a) 
bli .  n + n) 
Sn.2048 + 1)  C1 - C2/2Ca一一→w
zk. p1) 
t. w) 
bk. n + n - 4) 
yn. 
沿{. p22) 
t. w1) I w l 一→w1 (p20， bi .
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(p40， blni. v. u) 
zlmi . p25) t. g) 
blmi. p40) r. '11') 
n. a) v. v) 
t .  w) a. g) 
v. u) tj. a) wlcosq:> + wsinq>-->a + 2nl - 2  
t .  g) blnj. 2) 
(p21， bj. 〕 blmnj. p22) 
rJ. a) XJ. p29) 
t .  wl) bmj. p22) 
vn. v) blnj. 2) 
á. g) XJ・ p22) 
tí. a) bmj. p29) 
r. wl) 
ZJnk. p26) 
v. u) 
jl. p35) 
t. g) (
p30， blmj. p26) 
r. w) 
zlmj. s + 2) 
v. v) 
blnj. 2) 
a. g) 
n. a) 
tj・ a) 
t. w) 
(p22， blni. 
v. u) 
Xl. p20) 
t. g) 
blmnj. p22) 
rJ. a) 
XJ. p21) 
t. wl) 
bmj. p22) 
vn. v) 
blnj・ 2) 
a. g) 
XJ. p22) 
ti. a) 
zlnk. p20) 
r. wl) 
jJ . p35) v. u) 
(p25， blmi. p20 + 1) 
t .  g) 
(p41 ， blni. 
r. w) 
bmj. p21) v. 
v) 
XJ. p29) a
. g) 
(p26， blnj， 
tj. a) 
zlmj. p30) 
blni. 2) 
n. a) blnj. 2) 
t.  w) 
zlnk. p30 + 3) 
v. u) (p35
， bmi. c1) 
t .  g) wcosψ→g 
n. d) 
(p29， bj. ) 
t. wl) 
rJ. a) v. 
v) 
t. wl) a + nl + n l - 2→wl v. 
v) 
vn. v) t .  g) c1
sin2� 
a. g) 
bmj. c2) 
a) wcosψ - wlsinや→a + 2nl - 2 VJ・ d) 
r wl) t .  w2) 
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v. 
v. 
a. 
t.  
r. 
v. 
v. 
s. 
a. 
り.
r. 
a. 
anJ・
ti. 
(p36， bmk. 
xlmk. 
blnk. 
xk. 
bmj. 
blnj. 
X). 
bmj. 
(p37， blnj. 
Xl. 
bmj. 
blnj・
X)・
bmi. 
blnj. 
X). 
zm)・
(p34， jl. 
bmi. 
(p31， blni. 
X1. 
bj. 
bmk. 
bl叫し
xk. 
(p32， bmi. 
blni. 
X1. 
blni. 
XI . 
blnk. 
討し
blmnj. 
X)・
u) 
u) C';!COS2rp 
g) c，sin2ψ + c2cosヤ→g
g) 
w4) 
v) 
u) 
2048 + 1) 
g) 
d) c，sinヤ + 2<'COS2ψ + cssin2伊→Cl
w1) 
w2) 
d) 
d) Cl' =C2 + CI - C2' 
c3) 
a) 
2) 
c3) Cs 一 2
p36) 
2) 
p6) 
p26) 
p26) 
p37) 
2) 
p37) 
c2) 
2) 
c2) 
p5) 
p33) 
p40) 
p40) 
p5) 
2) 
p5) 
p31) 
2) 
p31) 
2) 
p37) 
2) 
p6) 
p31) 
p26) 
xy. p31 + 2) 
bmi. c1) 
blni.  2) 
X1. c1)  
blni . 2) 
X1. c2) 
Zmi. p5) 
bmk. w4) 
zlmk. p50) 
jl. m6) 
(p33， bi . n1 + n1 - n - n + 2) 
XI. p40) 
bi. 2) 
X1 . p41) 
bi . p34 十 1)
X1. p34) 
bk. n1 + nl - 2) 
勾. nl 十 nl - n - n + 2)
jl . p32) 
[p1�p41J 
(p51，  Om. p4) 
Om. p5) 
bk. n 十 n)
xk. q 十 1)
bk. d + n + n - 2) 
xk. q + 3) 
)1. q) 
omn. 2) 
Om. p4) 
Omn. 4) 
Om. p6) 
bk. b - 2) 
ポ王. p2) 
bk. n - 1) 
(p1 ， 対，. p3) 
bk. 
blk. n + n) 
討し p2) 
xk. q 十 3)
bk. n + n) 
xk. q + 1) 
b) 
Omn. 8) 
(p3， bk. 〕
znk. p1) 
jl. m7) 
? (p4， ! 2) 
14(Î" 
(p5， r. u) 
b凶. 2勺 司. b) 
ilni. p5*) blj. 2) 
EIGEN. VALUE bli. n +n) 
? (p6， 2 ! )  blni. n3) 
1m. p6*) zmn. S + 2) 
VECTOr = j1. S + 3) 
(pl-p7J bli. n3) 
(p50， bk. j1. p5) 
Zlmnk. m6) (pl0， bi. 
bi. n + n) blni. n +n + 2) 
Xl. pl0) Xl. pl0) 
bj. 2) (pll ，  bmj. p4) 
XJ. p4) blj. n + n + 2) 
(p4， bj. xmnJ. p4) 
(p5， TI. b) blnj. n3) 
t. u) Zj. p4) 
rJ. b) (pl-pllJ 
ti. b) e. *) 
1 3) 固有ベ ク ト JItの大小判別
(m7， rm. r6) 
bni . n - l) 
tmi. w5 十 n - l)
qm. n +n) I W5 に デ ー タ を な ら べ る 準備をす る 。
am. 
ZI. s - 3) 
bi. n - l) 
(p4， Xl. s + l) 
bk. 
j1. p3) 
(p2， 氾Ik. d) 
rk. (d +n - 2) の 内容を Accへ
XnI. の
anI . 
k. p3) Acc か ら (d +n - l) の内容をひ く
Xlll . d) Acc20 の と き p3へ no な らば次へ
pl. 
沼Ik. d) (d +n - l) の 内容を p r回stぽ へ
rk. 〉
Xlll . d) (d 十n - 2) の 内容を Aα へお く 。
ti. 
沼Ik . d) (d + n- l) の番地へ (d +n ー の の 内容を入れ る。
uk. (d 十 n - 2) の番地へ (d十n - l) の 内容をお く
pml. w5) (w5 +n - l) を p rejister へ
ロnk. w5) (w5 +n - 2) の 内容を Acc へ
むni. w5) Accー→CW5 +n - l) の番地へ
umk. w5) (w5 + n - 2) へ (w5 + n - l) の 内 容を も っ て く る。
(p3， znk. p2) +ー 託BRキO(Bに - 1)一一�BKp2 へ と ぶ nO の と き次へ
i48 
zm. p4) 
jl. p159) 
[p2�p4J 
e. *) 
(p1 ， 
(5; Omm. 2) 
Omm. 2) 
kn. 5 + 3) 
Omn . 4) 
jl. 5 + 3) 
Omn. 34) 
ymn. 
Jmm. 
blnk. 7) 
j1. 5 + 3) 
vm. 06) 
slm. 28) 
zk. 5 - 2) 
Jmm. 
XI. r + 35) 
jl. 5 + 19) 
(08， Omn. 56) 
Omn. 57) 
Omn. 48) 
Omn. 42) 
Omn. 33) 
Omn. 53) 
Omn. 6の
Omn. 44) 
Omn. 35) 
1 4) 固有ベ ク ト ルの規格化
IA必ip凶Sp悶qA必iq=ß釘旬iりi 条件を満たす Aiゆp を求め る 。
:1乞= 3 の場合に ついて先づ次式の計算を行な う 。( 山川 ( 匂…S丸匂Mい1臼凶2 SI白1日s
A21 A2盟2 A2却3 I x I Sら21 Sら22 S匂23 I = 
A31 A3四2 A3臼3 / \ S31 S32 S33 / ( …12S21 + Al品 …日3S32
A21S11 + A22S21 + A23S3t .  A21S12 + A2.522 + A23S32， 
A31S11 + A3.521 + A33SSJ ， ASlSI2 + A32S22 十A33S32，
こ の結果へ更に( い A18 )
A12 A22 A23 
AlS A2S A33 
をかけ て と記条件を代入す る と ，
Omn. 4�) 
bni. 9) 
amn. 07) 
kn. 5 + 2) 
Zl. 日 - 2)
am. 07) 
Jmnl. 08 + 9) 
vm 06) 
slm. 28) 
z叫C. 5- 8) 
Omn. 4) 
bi. 〕
jli. 1) 
(07， + 1000000) 
(06， 1 . 
[06�08J 
(p159 ， ela. m8) 
bnj・ n + n - 2) 
rj. d + n + n - 2) 
p) 
bk. 9) 
zlj. s - 3) 
bnj・ n - 1) 
rmj. w5 + n - 1) 
)1 .  p1) 
bk. 5) 
zJ. 5 - 3) 
j 1. m8) 
(p1J 
e. *) 
AllS13 + A12S23 十 A13S33 \ 
A21S13 + A22S23 + A23S33 I 
A31S13 + A3.523 十 A33S33 / 
(AllSll + A12S21 + A13S31)Al1 + (AllSI2 十A12S22 ト A13S32)A12 + (AllS13 + A12S23 + A1SS33)A13 = 1 
(A21S11 + A22S21 十A23S31)A21 + (A21S12 + A22S22 + A23S32) A22 + (A21S13 + A2.523 + A23S33) A23 = 1 
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(A31S11 + A2，S31 + A3SS，，)A3， + (A"S'2 十 A32S22 + A33S.2)A.2 + (A.，S，. + AS2S23 + A3.S.3)A.s = 1 
整理を し て
A112S11 + A，iS22 + A，.2S.. 十 2A'2Al1S2' 十 2A，.Al1S" + 2Ai.A'2S'2 = 1 
A22，Sl1 + A222S22 + A223S3• 十 2A22A2，S2' 十 2A23A2'S31 + 2A23A22S32 = 1 
A2"Sl1 十 A2，2S22 十 A23，S33 + 2A32A" S2' + 2A'3A.，S.， + 2A..A32S.2 = 1 
(m8， 12におけ る プ ロ グ ラ ム では
A→b S→Z に記号を お き カ通 え て
。るす算計を
\BEllf 3
8
8 
1
2
8 
ヲゐヲbqL 222 123 qbqLqL 111 128 ヴbヲbqb /FIt--1、、、
× 
、、、11E』t，J883 Tムna。。 bbb 222 4よ9a。0 ・bLub --­ 唱ムの40持υ LULU-hu /lits-、
× 
\IB--，/ 333 128 bbb 222 123 'bLULU 111 128 ・D'b'b /，ttstE\、
故に 最初に
b3.b" Z'3 + b..b.2z.2 十b3.b.，z.，
十 b.2b..z2• + b'2b32Z22 + b.2b.，z21 
同様に
+ b.，b..Z'3 + b31b32Z'2 + b.，b" Zll 
こ れ ら の和の平方根を求め て そ の逆数を元の b.， b'2 b.. の各にかけ る こ と に よ っ て新 ら し く b31' bS2' bss' を う
る 。
全 く 同様に し て b21' b22' b..' 及び， bl1' b'2' b'3' を求め る 。
(m8， 
(p1 ， bi . b+n3 - n - n + 2) 
Xl. p2) 
(p2， bi， 〉
X1. p5) 
Xl. p ) 
Xl. p6) 
Xl. p7) 
Xl. p8) 
!レ) f 斗十-'713blni. n 十n) 鴨事・ (あ1't-�)
Xl . p2) 
(p3 ， xlm. w) 
bk. n3) 
bi. n + n - 2) 
(p4， xlm. 
bj. n +n ー 2)
(p4 . xlm. wl) 
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bj. n +n - 2) 
b x b x z の演算(p5， 
rj. 
vk. 
a. 
t. 
〉
z) 
w1) 
wl) 
累加 し て
st ore す る 。
blnk. 2) 
b， z を加減 し て準備zlnj. 
(p6. vi . 
p5) 
a. w) 
t. 
zlni . 
y. 
t. 
r. 
d. 
t. 
w) 
p4) 
〉
w) 
c + 2) 
w) 
w) 
総和の 平方根を求め る 。
) 逆数を u へ 叫ing
(p7， ri. 
bi .  n + n - 2) 
元 の b へ u をか け て b' を も と め る。
v. 
(p8， ti. 
zlni. 
(p9， bmk. 
blnk. 
zmk. 
elb. 
jl. 
\ J ノ
\1 ノ
、 l ノ
\ 1 ノ
\ J1
ノ
、 } ノ
\ 3 ノ
W7
26zdl 
可p
p
p
ぽn
} � を 2n へ ら し て
上の方法を く り か えず
} 四行四列 の 印刷 の準備
e . *) 
本研究は東京大学物性研究所電子計算機室でFACOMー グの大半はそ の 指導に よ っ た も の であ る こ と を記 し て
202 の電子計算機を使用 した時 の実際 の プ ロ グ ラ ム で そ の 御厚情を 深 く 感謝す る 次第であ る 。
あ る 。 ま た こ の機会を与え ら れた東大教授柿内賢信博士 (物
向計算機室長井上謙蔵氏， 同室の 高橋秀知氏清水公子 性研究所〉 に は色々 と 御指導御厚情を]頁 き ま し て 深 く
氏中川雅子氏に大変に御世話に な り こ の プ ロ グ ラ ミ ン 感謝を捧げ る 次第であ り ま す。
